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【緒言】近年，地球規模の課題である低炭素社会の実現に対し，省エネルギーで，長
寿命，水銀フリーで環境に優しい白色 LED(Light Emitting Diode)は急速に普及してき

















Variational Multi-Electron)法開発当初ではサンプル点 3万点に対して約 3日間かかって
いた計算が，現在では CPU のスペックが向上し，20 分程度で計算を収束することが






中の Cr3+について DVME法を用いた CI計算を行う際の活性空間を最適化することを
目的として，活性空間を拡張した種々の計算を行い比較した。 
【計算手法】α-Al2O3の結晶構造データ
1)から，Al とそれに隣接する 6 つの O を切り
出し，中心の Al3+を Cr3+で置換した 7原子モデルクラスターを作成し，DV-Xα法によ
る分子軌道計算を行った。ただし，モデルクラスター周辺の原子位置には点電荷を配
置し，有効マーデルングポテンシャルを考慮した。得られた分子軌道のうち Cr 3d軌
道を主成分とする分子軌道を主たる活性空間 Restricted Active Space (RAS)2 とし， 
より低エネルギーのいくつかの軌道を最大ホール数 1 の制限活性空間 RAS1，より高
エネルギーのいくつかの軌道 RAS3 を最大電子数 1 の制限活性空間として考慮した
種々の条件で DVME法による CI 計算を行った。
【結果と考察】種々の活性空間で計算した α-Al2O3 中 Cr
3+の理論吸収スペクトルを
Fairbank, Jr.らの実験吸収スペクトル 2) と比較して図 1に示す。吸収スペクトルにおい
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図 1  Cr3+:α-Al2O3の実験スペクトル 
及び理論吸収スペクトル 
